


















compartment, mass  and  energy  balances were  coupled with  a  particle‐scale  gibbsite  calcination 
kinetic model previously developed by the authors. The overall solids residence time distribution  is 







Particle‐scale models  are  valuable  for  revealing  kinetics  from  laboratory  experiments  of  gas‐solid 
reactions. In addition, investigation of a single reacting particle allows appropriate assumptions to be 
made  about  modelling  the  internal  and  external  heat  and  mass  transfer  processes.  However, 






Because  of  their  importance  in  many  industries,  the  modelling  and  simulation  of  FBRs  has 
increasingly received attention by researchers over the few  last decades. Due to the wide range of 
physical and  chemical mechanisms  interacting  in  these  reactors, modelling efforts are not always 
comprehensive enough  to  capture all  their  relevant  features,  including  transport phenomena and 
reaction kinetics. Moreover, efforts for enhancement of current models tend to result in numerically 
complicated  and  costly models.  A  suitable  compromise  between model  simplicity  and  capability 
should be central to any modelling endeavour. 
A  large number of modelling efforts for FBRs are based on considering two phases  in the fluidized 
bed with  exchange of mass  and  energy between  them.  In  this  approach,  the  gas  can be  in both 
bubble form and well mixed with the solids, forming an “emulsion”, with the solid particles mainly 
existing  in the emulsion phase. In other words, the gas bubbles are almost solid‐free. Having solid‐







In  addition,  the  predictions  of  this model  are  precise  enough  and  reasonably  in  agreement with 
practical  data.  The  two‐phase model  is well  presented  by  Kunii  and  Levenspiel  (1991).  Figure  1 
shows conceptually how a two‐phase fluidized bed model at the reactor scale could be  linked with 
alternative particle‐scale models  to  create  a multi‐scale model. At  very high  velocities,  FBRs may 
show  well‐mixed  properties  in  which  it  is  very  hard  to  distinguish  between  emulsion  and  gas 
bubbles.  Under  these  conditions  (Kunii  and  Levenspiel  1991),  the  gas  and  solid  flows might  be 
considered as pseudo‐single‐phase  flow. Small bubble  sizes and high  interphase mass and energy 
transfer  rates  are  embedded  in  this  assumption.  Therefore,  temperature  and  concentration  are 









the  behaviour  of  this  system  is  complicated  in  its  reactions  and  hydrodynamics.  Multi‐scale 
modelling has been found to be a useful approach to tackle some of these complexities, although it 
is still  in  its early stages. From a multi‐scale point of view,  investigations  into the processes  in FBRs 
might be classified as follows: 











the production of  alumina. A particle‐scale  gibbsite  calcination model  formerly developed by  the 
authors (Amiri et al. 2013a) is integrated with a reactor‐scale model in a case study. 
The particle‐scale model uses dynamic, radially distributed species balances and an energy balance 
to predict  the concentration profiles of gibbsite, alumina and water vapour, and  the  temperature 
profile, inside a single reacting particle. The model accounts for internal and external resistances to 
mass and heat transfer, and for the solid‐to‐gas calcination reaction. The reaction rate depends on 







these  two  ideals  could be  simulated by  adjusting  the number of  tanks.  Therefore,  this modelling 
approach  is used  in this paper as an  illustration of how communication between particle‐scale and 
reactor‐scale models  could  be  set  up. Gas  and  solid  temperature  as well  as  gibbsite  conversion 
profiles  inside  the reactor are captured  through  the  integration of both particle‐scale and reactor‐
scale models with a solids residence time distribution. 
Multi‐scale Model Development 




flexible  so  that  it  can  employ different numbers of CSTRs  in  series  and different Residence  Time 
Distribution (RTD) functions. The communication between the codes at different scales was carefully 
established to ensure correct information transfer between the different scales.  
Even  though  only  the  co‐current  flow  regime  is  investigated  in  this  paper,  the  model  and 





flowing  co‐currently  upwards.  The  overall  reactor  is  assumed  to  behave  as  a  vertical 
collection of CSTRs connected in series. 





 The  temperature  and  species  concentrations  inside  the  particles  exiting  each  CSTR  are 











 The  water  vapour  concentration  inside  the  reactor  has  no  significant  influence  on  the 







reaction are  fairly  straightforward. However, more attention must be paid  to  the energy balance, 
since  the  composition  of  the  solid  and  gas mixture,  local  temperature  and  reaction  rate  are  all 
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voidage. Equation  (4)  is  the gibbsite material balance, estimating  the number of moles of gibbsite 
leaving  the  i th  element  based  on  the  difference  between  the  inlet  number  of  moles  and  the 
consumption due to conversion. Similarly, the material balances for the alumina and water vapour, 









mean  values  of  the  heat  capacities  are  employed.  Equation  (9)  shows  the  energy  balance, 





importance.  This  issue  was  examined  in  Amiri  et  al.  (2010)  with  the  help  of  “multi‐scale 
frameworks”. Here,  data  exchange  between  the  reactor  and  particle  scale  is  briefly  described  to 
exemplify the theoretical framework presented in the abovementioned study. 
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reactor  scale  to  the  particle  scale  and  X๺i  is  information  exported  to  the  reactor  scale  from  the 











The  reactor‐scale  and  particle‐scale models must  be  solved  simultaneously  to  predict  the  overall 









can  proceed  in  a  similar  way  to  the  distributed  model.  Further,  the  multi‐stage,  multi‐reaction 
shrinking  core model  proposed  in  Amiri  et  al.  (2013b) would  permit  the  prediction  of  boehmite 
formation and consumption at the reactor scale, which is not the case in the current version of the 
distributed model. With  regards  to  the  shrinking core model developed  in Amiri et al.  (2014),  the 
availability of an analytical solution at low temperatures could offer some advantages by shortening 
the model solution time. 
The  main  outputs  of  the  multi‐scale  model  are  the  gibbsite,  alumina  and  water  vapour 
concentrations in addition to the gas and solid temperatures, all as functions of height in the reactor. 




scale.  On  the  other  hand,  the  particle  reaction  rate  is  a  strong  function  of  surrounding  gas 
temperature,  which  appears  as  a  boundary  condition  in  the  particle‐scale  model.  Therefore  an 
iterative procedure has been employed, starting with an  initial guess value for the surrounding gas 
temperature  Ti.  The  initial  guess  for  the  temperature  of  element  i was  taken  as  the  converged 
temperature of element (i–1). The stopping point for these iterative calculations was set to be |Tik – 
Tik–1| < 1 K, where k  is  the  iteration number. For each  iteration,  the particle‐scale model must be 
called to provide an updated conversion value based on estimated surrounding gas temperature  in 
that particular iteration. In addition, the particle temperature has been averaged by using the (Tp, X) 


























The performance of  the model with different numbers of CSTRs  in series  is tested against a single 
PFR. The results show a considerable deviation for n < 20, while for n = 20 and higher, the conversion 
profile  is nearly  the  same  for both  reactor  configurations  (Figure  3). Accordingly,  simulation of  a 















profile  inside  a  particle  is  strongly  affected  by  the  surrounding  gas  temperature,  and  the  gas 
temperature changes  through  the  reactor. One of  the most  important pieces of  information  that 
must be transferred from the particle scale to the reactor scale is the particle temperature. 
Similarly,  the  surrounding  gas  temperature  has  to  be  transferred  from  the  reactor  scale  to  the 
particle  scale.  This  interaction  is  essential,  because  assuming  independent  gas  and  particle 
temperature histories will certainly result in significant errors. 
The  particle‐scale modelling work  presented  in  Amiri  et  al.  (2013b)  shows  that  the  temperature 
profile of a reacting particle consists of three stages (assuming only gibbsite to alumina conversion 
occurs).  First  is  the  initial  warming  stage  during  which  the  particle  receives  energy  from  the 
surrounding gas until  its  temperature  is high enough  to  initiate  the calcination  reaction. After  this 
stage, a  temperature plateau during  the  reaction period can be seen,  in which  the environmental 




















Similarly,  the  gibbsite  and  alumina  concentrations may  be  estimated  at  different  heights  in  the 
reactor as shown  in Figure 5. This graph  is consistent with  the start of  the post‐reaction warm‐up 
period  in Figure 4  (left) at H = 0.6 m, as  it shows  the gibbsite concentration  is almost zero at  this 
point, causing the reaction to stop. Information of the type shown in Figures 4 and 5 is potentially of 









As  expected,  a  greater  reactor  volume  is  needed  to  fully  convert  a  higher  gibbsite  feed  rate. 














reactor.  In addition,  it could be worthwhile  to estimate  the maximum vapour pressure exerted by 
the water vapour under different operating  conditions. A  comprehensive model must  involve  the 
mass balance of  the air and water vapour species along with  the main  reactant(s) and product(s). 




calcination  reaction causes an  increase  in  the overall molar gas  flow  rate  inside  the bed, and  this 
counteracts the effect of the reduced temperature on the volumetric flow rate to some extent. 
     





scale calcination model  to  illustrate a multi‐scale modelling methodology  for FBRs.  In  spite of  the 
simple  structure of  the proposed model,  the main  features of an alumina  calciner are  reasonably 
well captured. Gas and solids temperature profiles, trends in overall gas flow rate and water vapour 
pressure  inside the bed, alumina and gibbsite concentration profiles within particles, and effects of 
the  solids  throughput  rate on  the  reactor performance are predicted and explained based on  the 
proposed model. The multi‐scale model was solved numerically through an iterative procedure that 
alternated between solving particle‐scale and reactor‐scale models. An iterative method was chosen 
to  enable  solution  of  the  model  as  the  variables  at  the  two  different  scales  have  complicated 
interactions. The key variable that complicates the model solution  is the temperature of the gas at 
the  reactor  scale.  It  affects  the  conversion  history  at  the  particle  scale  by  changing  one  of  the 
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